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計算精度で、また計算コストは ff99 および ff02 とほぼ同じレベルにおいて、エネルギを計算できることが
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く ab inito計算と、古典力学（Molecular Mechanics; MM）に基づく MM計算とを融合した、QM／ MMハイ
ブリッド法による電子状態計算を行った。 QM／ MM 法は、巨大な分子系の中で、量子力学理論に基づい
て取り扱う比較的小さな部分系（QM）と、古典理論に基づいて取り扱う大きな部分系（MM）とに分け、




　20 種類のアミノ酸に対応する aaRSのうち、tRNALeuロイシンを付加する酵素をロイシル tRNA合成酵素
（LeuRS）と呼ぶ。 LeuRS は、ロイシンおよびロイシン用 tRNA （tRNALeu）の双方を認識して両者を結合させ


























審 査 の 結 果 の 要 旨
　本研究は、生物物理学において極めて重要な生体高分子の生物機能発現機構について、分子の立体構造・
電子構造の双方に立脚し、計算科学的手法を用いて理論的に解明したものである。解析手法における、これ
までの限界を突破するための計算スキームの開発とその実装、およびそれらの応用までを遂行し、重要な生
物機能のしくみを分子ダイナミクスのレベルにおいて詳細に明らかにした。T1 リパーゼの活性部位におけ
るπ電子系と金属イオンとの相互作用について、古典理論による正確なポテンシャル場の記述法を初めて開
発し、これを分子動力学計算に応用することによって、π－金属イオン相互作用の機能的役割を解明した。
また、タンパク質生合成におけるアミノ酸配列の誤りを防ぐための、アミノアシル tRNA合成酵素による酵
素反応（エディティング反応）機構を、その活性サイトにおける分子構造および電子構造のダイナミクスに
基づき、初めて明らかにした。これらはいずれも、生物物理学における長年の課題であり、本研究成果がそ
れらの分野に果たす貢献は極めて大きいと判断される。同時にこれらは、国際水準に照らしても極めて高い
レベルの研究といえるものである。
　よって、著者は博士（理学）の学位を受けるに十分な資格を有するものと認める。
